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In Part1，I inves七igate the behavior of a chain with stickers using mu1－
ticanonica1Monte Car1o simu1ation in two dimensiona1square1attice．In
mode11，stickers interact with the other stickers making a pair．In mode1
2，stickers interact with a11the other stickers．A1though the tempera－
ture depend－ence of the radius of gyration gives the simi1ar resu1ts in two
mode1s，their distributions are diferent between those two mode1s．In
mode11，the distribution has one peak at a11temperatures．In mode12，
it has two peaks．At this temperature，the coi1state and the g1obu1e state
coexist，and the coiI－g1obu1e transition takes pIace in mode12．
  In Part2，the isotropic－nematic transition of the tobacco mosaic virus
（TMV）partic1es is re1ated to a high inhibitory activity against TMV
infection by chondroitin su1fate（Chs）．I investigate the process of the
isotropic－nematic transition of the TMV partic1es using the Monte Car1o
simu1ation in three dimensiona1continuous space．In these simu1ations，
I use the simp1e mode1for the TMV partic1es and Chs，respective1y，and
assume the simp1e interations．In our sim11ations，with increasing concen－
tration of the Chs chains，irst，the phase separation of the TMV partic1es
and the Chs chains takes p1ace from the coexistence state of the TMV
partic1es and the Chs chains．Next，the TMV partic1es transform to the
nematic state．The isotropic－nematic transition is caused by the simp1e
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             1”          姐亙Σ州一・λ・   （・・1）
              ｛＝1
カノニカルアンサンブルの平均に一致するようにするのである。
 このようなマルコフ連鎖を作るためには、詳細釣合の式を満たせば良い。
            ω加P（6） ： ωわp（ゴ）             （3．2）
カノニカル分布の場合、状態1を取る確率は、
                 ε一β・1            P（1）＝         （33）                 Σづ・一β仏
となる。ここで、ωむは状態プから状態6へ遷移する確率、ψは状態6の
エネルギーである。式（3．2）を書き直すと
         ωむ p（1）         一＝一  ： exp（一β△u。。）          （34）         ω加 P（ゴ）
            △・幻≡ψ一・ゴ      （3．5）



















































       P（u） cx1 肌（u）exp（一βu）
           ㏄戸Mexp（一β㎜十α（似）十β（u）u）    （3．11）
から得ることができる。また、物理量λの平均値についても
      ・λ・一Σ也灼ex・（一βu＋α（u）十β（α）u） （・．1・）
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ここで、
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図4．5：β：o．0（・）、6．O／uo（口）、15－0／u。（△）に対する慣性半径分布。
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図4・6：（a）ノV：68（・）、136（口）、272（◇）に対するエネルギーの温度依存
性。（b）W＝68（o）、136（口）、272（◇）に対する比熱。
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表4．3：式（4．4）をフィッティングした時のλ1、λ2、λ3の値
λ1 λ2 一43
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図4．10：慣性半径の温度依存性
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        kT（×u。）
図4．11：鎖端距離の温度依存性
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    図4．15：ピーク1（。）とピーク2（．）の値の温度依存性。
式（4．6）を用いた。また、エネルギーの温度依存性の数値微分からは、











         F（R。）＝ひ（R。）一たT1・gW（R。） （4．8）
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                  W（…θ）          ∫（θ）：九・・p卜  1     （62）                   んT
で与えられて、























































                 Cホ              c＝1」ん     （65）
                  4
ここで、C‡は、





















































































































































              1            3。＝一（3…2θ一1）     （8．！）              2
ここで、θはTMVの長軸間の角度である。
 図8．2は、TMVの配向相関を表すオーダパラメータの結果である。W、ん、｛冗＝
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           ム3 ψ）  6ψ）      M（Z）：     ：      （83）          1π（舌）3”・w－1π（M・w－1）
図8－4：TMVの集まり具合を表す量M（工）。ルw：30（。）、45（口）、60（◇）。
ここで、η（エ）は、
































              。   ηT〃γ             ・M・σ＝。。       （86）
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